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PE}IODELAN PENEI\TUAN KEASAMAI\{ DAN KEBASAAFI STJATU MOLE,KUL
IIE\GGTNAKAN SISTETYI FUZZTBERDASARKAN DATA MT]ATAN H DAN I\{}.{\G DIPEROLEH DARI METODE SEMIEMPIRIK
THE }IODELLING OF DETERMINATION OF ACIDITY AND BASICITY SOME\TOLECULES USING FAZZY SYSTEM BASED ON THE DATA OF CIIARGES ON H AND NTnHICH OBTAINEI} FROM SEMMMPIRICAL }IETHOD
: 
--:s Maman Abadir)dan Suwardi:)
-rurusan Pendidikan Matematika FMIPA UNY dan 2). Jurusan Pendidikan Kimia FMIPA UNy
TBSTRAK
Tujuan penulisan artikel ini adalah untuk mendapatkan model penentuan keasaman dan kebasaan molekul
:qdasarkan muatan pada H untuk kelompok gsam danmuatan pada N untuk kelompok basa menggunakan analisismetode regresi linier dan sistem fuzzy.Berdasarkan data nilai pKa dan pKb hasii hitungan *.Jiu regresi lnier]5elpun sistem samar.-kerrydian dihitung besarnya selisih atau deviasi nii* pralpKb hit'ngan dengan pKa/pKbt''td eksperimen, Hasil-analisis menrrnjukkan bahwa pemodelan dengan sistem.Tfuzzy mempunyai tingkat kesalahan
-'*'ng lebih kecil dibandiogk* pemodelan dgqan 
-itod" 
regresi linier. Kelebihandari pemodelan dengan sistemtrcr adalah dapat diperoleh model sesuai dettg* tingkal kesalahan yang diinginkan dengan cara memilih:lrrame1er yang sesuai pada model si*enfuzzy t€rsebut.
r;ra kunci: sistemfuzzy, regresi linier, keasaman , kebasa.an
ItsSTRACT
The aim of this pc4er was to obtain a determination motlel of molecules aciditlt antl basicity*''i'ird on H charge Jbr acid group,r and N charge.for base groups using linear regression analysis and*E1' svsteln' Based on charges of H and N atois for acid aid bLr" gyoipr, repectively, a determination
w' rJel of molecules acidity and basicity was constructed using /rr"y' ,yrtum- The result of analysis
't"ittttted that the modelling used fuzzy system have errors smallei ihoi tt ot using linear regression. Thei "'t/ness of fuzzy system over the regression nzotlel was that the fist one able. to obtain motlel witltttry:4!ntum error level through the choice of certain parameter in.fuzzy system.
i";.. v'ords: fw"y system, linear regression, acidity, basicity
PETDAHULUAN
Penentuan keasaman dan kebasaan suatu
n'olekui dapat dilakukan melalui pendekatan
i"i'rnputasi kimia dengan metode semiempirik.
l*irungannya dilakukan dengan menggunakan
$'ogram Hyperchem Pro 6. Untuk menentukan{.:asaman dan kebasaan suatu molekul asam
m,a.irpun basa dapat dilakukan terlebih dulu
isngan menentukan muatan parsial pada atom
:i selompok molekul asam dan N molekul basa.
lry.u 
_yang diperoleh dikumpulkan dan
selanjutnya diolah melalui metode regresi linier
sehingga diperoleh grafik linier muatan H lawan
pKa atau muatan N lawan pKb. Berdasarkan
grafik-grafik ini, kita dapat mengestimasi pKa
atau pKb suatu molekul jika muatan H ata-u N
diketahui. Muatan-muatan suatu molekul
tersebut diperoleh melalui pendekatan
komputasi kimia menggunakan progmm
Hyperchem pro 6. Berdasarkan penelitian
sebelumnya, yaitu pengolahan data
menggunakan metode regresi linier masih
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diperoleh data selisih nilai pKa hasil
perhitmgan berdasar persamaan regresi linier
dengan pKa hasil eksperimen cukup besar.
Untuk itu, kami membahas metode lain dalam
pengolahan data dimaksud. Metode yang
digunakan dalam hal ini adalah metode sistem
sarnar (furzy).
Sistem rtury' daPat digunakan untuk
memodelkan suatu permasalahan jika diketahui
sampel data dengan sembarang ketepatan (
Wang, 1997). Di dalarn pemodelan, yang harus
diperhatikan adalah bagaimanan model tersebut
bisa mewakili data sampel dan data diluar
sampel dengan tingkat kesalahan yang sesuai
dengan yang diinginkan. Oleh karena itu dalam
tulisan ini akan dikaji tentang perbandingan
tentang pemodelan keasaman dan kebasaan
suatu molekul dengan sistem furrry dan meode
semiempirik.
Sistem samar
Sistem fu=y ffutry systent) adalah sistem yang
berbasis atwan atau pengetahuan (lorcwledge-
based or rule-based systems). Basis afixanfuzzy
terdiri dari sekumpulan aturan IF - TI{EN frt"y
yaitu "IF xl adalah A{ dan x2 adalah At, dan
.,. . dan x,, adalah ,aj;, fmN y adalah Bt (1)
dengan ,4, B' berturut-turut adalah himpunan
frtry di U, c R dan Vc R, ( xr, x2, ..., xo) dan
y berturut-turut adalah variabel input dan output
dari sistem fuzzy tersebut, l:1,2, ..., N yaitu
banyaknya aturan dalam basis aturan frrzy.
Suatu sistem frnzy akan memetakan suatu
bilangan riil ke suatu bilangan riil melalui
fuzzifikasi, mesin inferensi furty dan
defuzzifikasi. Jika ada N pasang input-output
(*'r,y'r), | : 1,2,3,...,N, untuk N kecil, maka
suatu sistem /uzzy yang dibentuk dengan basis
aturan f*ty (1), fuzzifikasi singleton, mesin
inferensi pergandaan,, defuzzifikasi rata-rata
pusat yang sesuai dengan s€mua pasang inpfi-
output tersebut adalah sebagai berikut:
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dengan yt, adalahpusat dari himpunan frrryB'
ll r ll2
dan alt@)="*1-J11-p*y adalah fungsi
keanggotaan Gaussian dari himpun an fuzzy A!
Pemilihan jenis sistem ini karena
perhitungannya yang sederhana dan
kekontinuannya (Karyati, 2003 )-
Telah dibuktikan (Agus, 2004) bahwa
untuk setiap r > 0, terdapat o' > 0 sehingga
sistemfuzzy (2) dengan o: 6'mempunyai sifat
lrr. ', I - v"l.e, untuk I : 1, 2, ...,N.
Hal ini berarti untuk sembarang tingkat
keakuratan e, selalu dapat dicari o sehingga
l  
- .  
, ,  t l
l f ( . ' ,  ) -y; | .  e,  untuk I  :  I ,2,  . . .N- Semakin
kecit o, semakin kecil kesalar,an l/tr6)-y6l
tetapi gpfik /(x) menjadi tidak halus. Jika
grafik/x) tidak halus, makafx) mungkin tidak
dapat digunakan untuk mengeneralisasi data-
data diluar sampel. Oleh karena itu perlu dicari
o sehinggaflx) dapat mewakili data-data dilua"r
sampel dan juga meminimalkan kesalahan dari
data-data sampel.
DISKUSI
Langkah-langkah pemodelan dengan sistem
fuz<V
Selanjutnya sistem samar (2) akan
digunakan untuk memodelkan hubungan antara
muatan pada H dengan pKa dan hubungan
muatan pada N dengan pKb.
Data-data tentang muatan pada H dan pKa
eksperimen dari kelompok asam asetat,
kelompok asam benzoat dan kelompok fenol
bertutur-turut diberikan pada tabel 1, tabel 2 dan
tabel 3. Sedangkan date-data tentang muatan
padaN dan pKb eksperimen dari kelompokbasa
anilin diberikan pada tabel4.
Selanjutnya mwrtan pada H sebagai
input dan pKa eksperimen sebagai output dari
sistem samar (2) sehingga untuk kelompok
asam asetat terdapat 8 pasang data input-output,
kelompok asam benzoat ada 11 pasang data
input-output dan kelompok fenol ada 9 pasang
data input-output. Dengan cara yang sama
muatan pada N dipandang sebapai input dan
/ '  t  , r2\
r r '  I  lx-r l l  I
lt',"w1-' + |E lo-)
"f(xl---- / , -;\-
^ 
l  lx-  x: l  I
Z"'PI-L 
-," ' Iht[")
(2)
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helompok asam asetat
Tabel l: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok asam asetat
NO
I;
:
r aSam Muatan pada
H
pKa
eksperimen
pKa hitungan-
regresi linier
Nilai mutlak
deviasi pKa
eksp. dan pKa
hitunsan
asetat 0.2269 4"76 4,75409 0.01
KlOroasetat 0,2303 2,87 3.07483 0.2a
-1 i OlKloroasetat 0.2332 r,26 r.642s2 0.38
+ tnKloroasetat 0.2357 0,63 0.40777 0,22
ouulnoat 0.2273 J,g2 4.55653 0.26
o l-Ktorobutanoat 0.2296 2,96 3,42056 0,56
J-KtoroDutanoat 0.2300 4,p5 3,2230 0.83
o +-KtoroDutanoat 0.2270 4.53 4,7A47 0.t7
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Setiap pasang data menenfukan satu aturan
samar dengan pusat dari himpunan samar B/
adalahpKa dan pKb eksperimen.
---:rul,i o':. 0.00000001, (x1,x2,)q,x4,x5,x6,x7):
l '169: 0,2303, 0,2332; 0,2j57: 0.2273:
l"l5: 0,2300) dan (y1, t ' , yt, yo, yt, yo,yr):
r" '6. 1,87; 1,26;0,63;4,82; 2,g6;4,05) maka
nmilasarkan sistem samar (2), model hubungan
mmlra muatan pada H dengan pKa kelompok
ilfinn asetat adalah
.l'G) = (3)
Selanjutnya tabel 2 memberikan penjelasan
tntang ketepatan dari f(x) dengan pKa
eksperimen yang sebenarnya. Gambar I
memberikan grafik dari persamaan (3).
Tabel 2: Gambaran tentang pKa ekspenmen dan pKa dari grafik
fr'"*r(-b-+f
r=l \ ('-
Asam Muatan pada H(x)
pKa Eksperimen
$)
pKa dari grafik
f(x)
Selisih
lf (x) - tl
-{-.€tat 4,2269 4,7600 4,7604 0,0000
Lioroasetat 0,2303 2,9700 2,8701 0,0001
"-hliloroaseta 0,2332 r,2600 1,2600 0,0000
nfioroaseta 0,2357 0,6300 0,6300 0,0000
Sutanoa 0,2273 4,9200 4,9200 0,0000
+.iorobutanoat 0,2296 2,960a 2,9600 0,0000
r-rklorobutanoa 0,2300 4,0500 4,0499 0,0001
siil0roDutanoat 4,227A 4,5300 4.7600 0,2300
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Gambar 1: Grafik hubungan antara muatan pada H dan pKa asam asetat
Kelompok asam benzoat
Tabel3: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya
untuk kelomPok asam benzoat
NO asam
Muatan pada
H
pKa
eksperimen
pKa
hitungan-
regresi linier
Nilai mutlak
deviasi pKa
eksp. dan
pKa hitungan
1 asam benzoat 0,2287 4,20 4,23141,5 0,031415
2 p-nitrobenzoat 0.2343 3,44 3,42t935 0,01807
a
J m-nitrobenzoat 0,2344 3"49 3,40748
0,08252
1.99 4,057955 0,0679554 pklorobenzoat 0,2299
3,82 4,0435 0,22355 m-klorobenzoat 0,2300
6 pmetilbenzoat 0,2282 4,38 4,30369 0,07631
4,27478 0,004787 m-metilbenzoat 0,2284 4,27
4,318145 0,16186I pmetoksiberuoat 0,2281 4.48
4.260325 0,1703259 m-metoksiberv,oat 0,2285 4.09
10 phidroksibenzoat 0,2284 4,59 4.27478 0,31522
4,08 4.231415 0,15141511 m-hidroksibenzoat 0,2287
Ui Lmrk o2: 0.00000001-
t t " r:, rl, 14, x 5, x 6 
" 
x7, xf , yn, rt O, xt t ) : {0 )287 ;
il j-343 : 0,23 44 ; 0,2299 ; 0,2300 ; 0,22g2 ; 0,22g4 ;
Itlf i;'{r}',i':?lf ,',?,?!r11.#l}!r;;-;td,;,, i' rt \ : 1i,n ;^ ii+ii ,h'.dat (yt, y',f ,i  - - -  t ]  rJ rJ >J >J tJ ) \42.{ .V2 Jr ' t ' t )Jr&}:339: 3,82; 4,38; 4,27 ; 4,48; 4,A9; 4,59; 4,Ag),
nnte berdasarkan sistem samar (2), model
hfrlmgan antaramuatan padaH dengan pKa
blompok asam benzoat adalah
Jurnal Perdidiksn Matematika dan Sains Misi 2 Tahun X 2005
g(.r) = (4)
Selanjutnya tabel 4 memberikan penjelasan
tentang ketepatan dari g(x) dengan pKa
eksperimen yang sebenamya. Gambar z
memberikan grafi k dari persam aan (4).
.* l
hl
r i
Fnl
"l
-
t l
-
15 l
-
r l
, l
, l
rl
-l=L
Asam
Asam benzoat
m-nitrobenzoat
pHorobenzoat
m*lorobenzoat
pmetilbenzoat
m-metilbenzoat
p.metoksibenzoat
rmetoksibenzoat
phidrosibenzoat
m'hidrosiberuoat
3.4
o.226
4.8
4.6
4.4
4.2
,  
- l \l * -qf  I
nl
o")
Tabel 4: Gambaran tentang pKa eksperimen dan pKa dari grafik
Muatan pada H
(x)
pKa Eksperimen
(y)
pKa dari grafik
g(x)
Selisih
ls(x) - /
0,2297 4,2000 4,1396 0,0604
0,2343 3,4400 3,4534 0,a134
0,2344 3,4900 3,4766 0,0134
0,2299 3,9900 3,9443 4,0457
0,2300 3,9200 3,9657 0,0457
0,2292 4,3900 4,4075 0.4275
4,2294 4,2700 4,3772 0.1072
0,2291 4,4900 4,4531 0,0269
4,2295 4,0900 4,2322 0,1422
0,2294 4,5900 4,3772 a,2l2g
0,2297 4,0900 4,1396 0,0596
Gambar 2: Grafikhubungan muatan pada H dengan pKa asam benzoat
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Kelompokfenol
Tabel 5: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok fenol
NO Asam Muatan padaH
pKa
eksperimen
pKa hitungan-
regresi linier
Nilai mutlak
deviasi pKa
eksp. dan pKa
hitungan
I Fenol 0.1963 10.00 9.8920s5 0_10794
.)
L m-klorof,enol 0.1983 9.02 9,321755 0.301755
3 p-klorofenol 0.1980 9-38 9.4A73 0,0273
4 m-metilfenol 0.1961 10.08 9,949095 0.13091
5 pmetilfenol 0.1958 t0.26 10.03463 0,23
6 m-metoksifenol 0.1971 9-66 9.663935 0.00393s
7 p-metoksifenol 0.1945 l0-21 10,405325 0,195325
I m-nitrofenol 0.2017 8,39 8.352245 0.03775
9 p-nitrofenol 0.2060 7.15 7,1261 0.0239
Untuk o2: 0.00000001"
(\, x2,xs,x4,x5, 6, x7,fs, g) : (0, I 963 ; 0, I 983 ; 0, I 980 ;
0, 1 96 1 ; 0, 1'95 p; 0,197 I ; 0,1945 ; 0,2017 ; 0,2060)
dan (y1, f , y', y4, ys, yu, f , y*, yo ) : (lo,oq
9,02; 9,38; 10,08; t0,26 9,66; I0,2I; 8,39;
7,15), maka berdasarkan sistem samar (2), model
hubungan antara muatan pada H dengan pKa
kelompok fenol adalah
h(x) =
Tabel 6: Gambaran tentang pKa eksperimen dan pKa dari grafik
7T
_E
: ,
(5)
Selanjutnya tabel 6 memberikan penjelasan
tentang ketepatan dari ft(x) dengan pKa
eksperimen yang sebenarnya. Gambar 3
memberikan grafik dari persamaan (5).
i"*[-k+l
l= l \d-)
Asam Muatanpada H
(x)
pKa Eksperimen
0)
pKa dari grafik
h(x)
Selisih
lnv>- vl
Fenol 0,1963 10,0000 10,0014 0,0014
m-klorofenol 0,1983 9,020a 9,0200 0.0000
p-klorofenol 0,1980 9,3800 9,3900 0,0000
m-metilfenol 0,1961 10,0800 10,0786 0,0014
pmetilfenol 0,1959 10,2600 70,2604 0,0000
m-metoksifenol 0,1971 9,6600 9,6600 0,0000
pmetoksifenol 4,1945 10,2100 10,2100 0,0000
m-nitrofenol 0,2017 8,3900 8,3900 0,0000
pnitrofenol 0,2060 7,1500 7,1500 0,0000
fenol
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0.19 0.192 0.194 0.196 0.198 0,2 0.2A2 o_zu
. Muatan pada H
0.208 0.21
Gambar 3: Grafik hubungan muatan padaHdengan pKa fenol
felonpok basa anilin
Tabel 7:Data pKb hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok basa anilin
lao j
I
Asam Muatan pada
N
pKb
eksperimen
pKb hitungan-
regresi linier
Nilai mutlak
Deviasi pKb
eksp. dan pKb
hifunsan
Amlm 0,0709 9,38 9.683117 0.303117
ilin 0.0705 8,70 9-64266s 0-942665
_r r m-metol$tantlrn 0,0719 9.74 9.774t34 0,074134{ : pmetilanilin 0,0709 8"92 9.683117 4,763117) m-metrlamhn 0,0699
_- 
9,30 9,s71874 0,271974
oroamhn 0,0754 10,00 70.138202 0.138202
m-Klororntltn 0,4753 l 14,52 10.128089 a39Wr
troanilrn 0,103 I 13.00 12"e39503 0-0605
9 i m-nitroanilin 0,0691 11.54 9.501083 2"03892
10.5
10
9.5
m-l
Kal
PK" I
nl
_l
r l
= I
:l
' l
' l
--l
--t
8.5
7.5
njelasan
rn pKa
nbar 3
trL- o2:0.0000000l, (x1,12,)r3,x4,15,x6,x7,xs,xe):
riffi-S?O9: 0,0705; 0,0718; 0,0709; 0,069g;
@;Utl, 0,0753; 0,1031; 0,0691) dan (yt, f ,f ,
3 _ !-, )_-., ) ,, y", y, ) : (9,39; g,7A;9,70;9,92;
9-1O. 10.00; 10,52; 13,00; ll,S4), maka
ffisarkan sistem samar (2), model hubungan
muatan pada N dengan pKb kelompok
h milin adalah
Selanjutnya tabel 8 memberikan penjelasan
tentang ketepatan dari q(x) dengan pKb
eksperimen yang sebenarnya. Gambai 4
memberikan grafik dari persamaan (6).
4(x) = (6)
g(r{)
I v' .*d - (* - ";'r
l=l ( o'
i*"J- k-+t/=r(o-
Pemodelan Penentuan Keascandn " (Agas Maman Abadi dan Sw'mdi)
Tabel 8: Gambarantentang pKb eksperimen dan pKb dan graJik
pKb EksPerimen
0)
pKb dari grafik
q(x)
Selisih
lq(x) * vlBasa Muatan padaH(x)
9,1500 0.23000.0709 9,3800Anilin 0,0000
p-metoksianilin 0,0705 8-7000 6, /UUU
9,7000 9,7000 ggqqq0.2300m-metoksianilin 0.0718
p-metilanilin 0,0709 8_9200
y, r  Jvu
____e_i00q_
10,1398
0,0000
0,1398m-metilanilin 0.0698
9,JUUU
p-kloroanilin 0,0754 I0 (XruU
10.5200 10,3802 0,1398
0.0000m-kloroanilin 0.07530 1031 13,0000 13,000up-nitroanilin 0.000011.5400 11,5400
m-nitroanilin 0.0691
13
r2.5
12
11.5
11
.cT
:<o 10.5
10
9.5
I
8.5 0.08 0.0s 0'1
Muatan Pada N
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Gambar 4: Grafik hubungan muatan pada N dengan pKb basa anilin
o,120.11
Telah diketahui bahwa muatan parsial
pada atom H dan N berhubungan dengan
[""*-ut dan kebasaan suatu molekul'
Berdasarkan grafik yang diperoleh
menggunakan metode regresi linigr dan system
ru*u'i maka dapat ditentukan deviasi penentuan
lrutut"u" dan kebasaan melalui komputasi
dengan hasil eksPerimen'
Pemodelan f*'Y untuk keasaman dan
kebasaan molekul didasarkan pada data pKa dan
ofU .ttpurimen serta muatan pada -H dan N'
ilerdatutkun data ini dibuat sistem fwzy yang
*"-putao model untuk memperkirakan
keasaman dan kebasaan suatu molekul'
Pemilihan o yeng sesuai harus dilakukan untuk
*.nJuputtutt 
-model dengan tingkat kesalahan
yu"g dl*grnkan. Pemilihan 6 ini dilakukan
a;#* ciba-coba- Selanjutnya perlu diteliti
tentang pemilihan 6 secara analisis'
-gerdasarkan hasil pengolahan data'
ternyata selisih lA(*) - rl yaitu Nilai deviasi
pKb /pKa eksperimen dan pKb/pKa hitungan
yang diperoleh melalui metode samar secara
iun;* tiUil tcecit daripada nilai deviasinya yang
diperoleh melalui metode regresi linier'
-l
t i
:l
--l
.
l
--l
_l
*{
ffi"UI.AI\T DAN SARAN
Simpulan yang dapat ditarik dari
pUonasan adalah bahwa penentuan keasaman
b kebasaan kelompok asam dan basa dapat
rflrrlilft?n melalui pendekatan kimia komputasi
d'!Bl^ program Hyperchem pro 6. penentuan
hrrctu dilakukan melalui pengolahan data
roggtmakan metode regresi linier dan sistem
*qftcat ternyata memiliki trngkat kesalahan
mirnrrm dibanding dengan metode regresi
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